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 Abstrakt: 
Táto práca sa zaoberá analýzou prúdenia tekutín v modelovom cirkulačnom reaktore. Bol 
simulovaný viacfázový tok s výpočtom rýchlosti prúdenia zmesi a pomeru jednotlivých 
nemiešateľných fáz v hydrogenačnom reaktore na výrobu anilínu. Boli posudzované 
parametre prúdenia v jednotlivých častiach zariadenia. Separátna pozornosť bola venovaná 
prestupu tepla cez stenu zariadenia s použitím externého chladenia. Zostavený model je 
využiteľný pri optimalizácii a návrhu cirkulačných prebublávaných reaktorov. 
 
Abstract: 
This work deals with an analysis of the fluid mixing in pilot plant loop reactor. 
Multiphase flow was simulated with calculation of velocity of flow and volume fraction of 
individual immiscible phases in hydrogenation reactor for aniline production. Parameters of 
flow were reviewed in individual parts of the device. Separate attention was paid to heat 
transfer through wall of the device with usage of external cooling. Designed model is 
applicable for optimalization and design of bubble loop reactors. 
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1 Úvod  
Táto práca sa zaoberá matematickou simuláciou viacfázového toku tekutín v cirkulačnom 
reaktore a prestupom tepla cez stenu zariadenia s využitím metódy konečných objemov. Ako 
modelové zariadenie bol vybratý poloprevádzkový reaktor na hydrogenáciu nitrobenzénu na 
anilín realizovaný vo VUCHT, a.s. v Šali. Uskutočnené výpočty pomohli doplniť súbor 
teoretických poznatkov o práci modelového zariadenia a môžu byť využité pri navrhovaní 
veľkokapacitného reaktora. 
Práca pozostávala z viacerých etáp. Prvou etapou bol teoretický rozbor používaných  
matematických modelov konkrétne metóda konečných prvkov, metóda konečných objemov 
a Navier-Stokesove rovnice. Ako vhodný model pre simuláciu turbulentného toku 
v konkrétnom reaktore bol vybraný turbulentný model SST k-ω.  
V ďalšej etape bol vytvorený 3D geometrický model zariadenia v skutočnej veľkosti 
v programe Solidworks. Na simuláciu toku v prostredí programu Ansys Fluent bol použitý 
vnútorný objem zariadenia. 
Po vytvorení modelu nasledovala príprava simulácie. Bola vytvorená výpočtová sieť 
s dostatočnou hustotou na opis malých konštrukčných prvkov a súčasne umožňujúca 
primerane rýchly výpočet. Pre výpočet boli použité reálne vlastnosti prúdiacich tekutín. 
Uskutočnené výpočty sa zaoberali optimalizáciou rýchlosti toku v modelovom reaktore, 
vzájomným pomerom fáz a účinnosťou chladenia  zariadenia pomocou vonkajšieho plášťa.  
Vytvorený výpočtový model bude možné využiť na optimalizačné výpočty pre existujúce 
zariadenie, ako aj pre návrh zariadení s odlišnou geometriou alebo odlišným zložením 
reakčnej zmesi. 
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2 Metóda konečných prvkov 
 
Metóda konečných prvkov (MKP) je jednou z najpoužívanejších metód na riešenie 
problémov popísaných diferenciálnymi rovnicami. Táto metóda je náročná na počítač, no 
môže byt použitá na riešenia takmer všetkých problémov ; ustálené (steady), časovo závislé 
stavy (transient) v lineárnych a nelineárnych región v 1D, 2D, 3D priestore.[1]   
 
Obrázok 2-1 Typy konečných prvok 
 
 
MKP využíva jednoduché aproximácie neznámych premenných na transformovanie 
parciálnych diferenciálnych rovníc do algebraických rovníc. 
Metóda konečných prvkov vyžaduje rozdelenie riešenej oblasti na konečný počet prvkov. 
Teda treba na modelu telesa vytvoriť sieť konečných prvkov. Pre každý typ prvku je okrem 
dimenzie a tvaru charakteristicky počet a poloha jeho uzlov. Uzly siete sú body v ktorých 
hľadáme neznáme parametre riešenia. Hustota a topológia prvkov siete zasadne ovplyvňuje 
kvalitu výsledkov a potrebnú kapacitu pre riešenie.[2]  
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Obrázok 2-2 Aproximácie konečných prvkov 
 
 
Proces výpočtu v MKP 
1. Rozdelenie riešenej oblasti na podoblasti, teda konečné prvky či elementy 
2. Formulácia chovania jednotlivých prvkov. 
3. Opätovné zlozenie a získanie výslednej sústavy rovníc popisujúcich chovanie celého 
systému 
4. Aplikácia okrajových , počiatočných podmienok 
5. Riešenie systému rovníc.[3] 
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3 Metóda konečných objemov 
Metóda konečných objemov je jedna z najvhodnejších metód používaných v CFD 
(Computational Fluid Domain). Je založená na aproximácii toku cez kontrolný objem. 
V prvom kroku sa objekt rozdelí na kontrolné objemy (vytvorí sa výpočtová sieť). Výpočtový 
uzol (centroid) sa nachádza v strede kontrolného objemu. V ďalšom kroku prebehne 
integrovanie diferenciálnych rovníc v každej bunke. Na výpočet hodnôt na hraniciach buniek 
sa využíva interpolácia. Pomocou týchto interpolácií sa určia hodnoty medzi výpočtovými 
uzlami. [4] 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázok 3-1 Kontrolný objem [5] 
Obrázok 3-2 Typy kontrolných objemov[14] 
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Interpolačné metódy 
Protiprúdová interpolácia 1. Rádu ( First order upwind) predpokladá, že hodnota veličiny 
na stene je rovnaká ako v centre bunky, ktorá leží proti prúdu. Predpokladá, že hodnota 
veličiny je rovnaká v celom objeme bunky. 
Protiprúdová interpolácia 2. Rádu (Second order upwind) určuje hodnotu veličiny na 
stene bunky z hodnôt v centrách dvoch buniek ležiacich proti prúdu. 
Centrálna diferencia (Central differencing) určuje hodnotu veličiny  na stene pomocou 
lineárnej interpolácie medzi hodnotami v centroide susediacich buniek. 
Protiprúdová kvadratická interpolácia (QUICK), kvadratická krivka je aproximovaná 
z dvoch uzlov ležiacich pri prúdu (upstream) a jedného uzlu, ktorý leží po prúde ( 
downstream) [5] 
Najväčšou výhodou metódy konečných objemov je, že takýto výsledok zaručuje(splňuje) 
zachovanie veličín ako hmotnosť, hybnosť, energia, a látky. Platí to pre každú bunku a teda aj 
pre celú výpočtovú oblasť. Dokonca to platí aj pre hrubšiu výpočtovú sieť. Oproti metóde 
konečných prvkov má nižšie nároky na pamäť a zároveň vyššiu rýchlosť výpočtu pre 
zložitejšie problémy. [6] 
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4 Navier-Stokesove rovnice 
 
Dynamika tekutín sa zaoberá pohybom kvapalín a plynov, ktoré z makroskopického 
hľadiska sa zdajú byť kontinuálne. Navier-Stokesove rovnice sú skupina nelineárnych 
parciálnych diferenciálnych rovníc ktoré popisujú tok tekutiny. Využívajú sa na modelovanie 
počasia, pohyb vzduchu v atmosfére, oceánske prúdy, tok tekutiny v rúrke a na mnohé ďalšie 
prípady.  
Navier-Stokesove rovnice sú časovo závislé a skladajú sa z  rovnice kontinuity , troch 
rovníc o zachovaní pohybu a rovnici o zachovaní energie. Rovnice obsahujú 4 nezávislé 
premenné a to osové súradnice  x, y, z a čas t; 6 závislých premenných – tlak p , hustota 𝜌 , 
teplota T a 3 súradnice vektora rýchlosti u. Spolu so stavovou rovnicou ideálneho plynu 𝑝𝑉 =
𝑛𝑅𝑇 tieto rovnice stačia na určenie 6 závislých premenných. [7] 
Rovnica kontinuity:  
𝜕𝜌
𝜕𝑡
+ ∇ ∙ (𝜌𝒖) = 0 
Rovnica o zachovaní hybnosti: 
 
𝜕𝒖
𝜕𝑡
+ (𝒖∇)𝒖 = −
1
𝜌
∇𝑝 + 𝑭 +
𝜇
𝜌
∇2𝒖 
Rovnica o zachovaní energie: 
 
𝜌 (
𝜕𝜀
𝜕𝑡
+ 𝒖 ∙ ∇𝜀) − ∇ ∙ (𝐾𝐻∇𝑇) + 𝑝∇ ∙ 𝒖 = 0 
Kde  𝜀 je termodynamická vnútorná energia, 𝜇 je viskozita, 𝐾𝐻 koeficient tepelnej 
vodivosti, F vonkajšia sila na jednotku hmotnosti, operátor nabla ∇=
𝜕
𝜕𝑥
𝒊 +
𝜕
𝜕𝑦
𝒋 +
𝜕
𝜕𝑧
𝒌  
 
Vypočítaním pre určité okrajové podmienky (napríklad vstupy, výstupy a steny) sa dá 
určiť rýchlosť a tlak tekutiny v danej geometrii. Kvôli ich komplexnosti, majú malý počet 
analytických riešení. Pre zložitejšie geometrie musia byt tieto rovnice riešené numericky.[8]  
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V prípade nestlačiteľných tekutín môžu byť rovnice zjednodušené. Nestlačiteľná tekutina 
je tekutina ktorej hustota je konštantná. Z rovnice kontinuity vyplýva- ∇ ∙ 𝒖 = 0. Je to 
idealizácia používaná na zjednodušenie analýzy. V skutočnosti všetky tekutiny sú do určitej 
miery stlačiteľné. Stlačiteľnosť sa väčšinou prejavuje pri vyšších rýchlostiach a tlakoch.[7] 
4.1 Laminárne a turbulentné  prúdenie,  Reynoldsovo číslo 
Turbulencia je typ prúdenia, pri ktorom tekutina prechádza neregulárnou fluktuáciou 
alebo miešaním , oproti tomu  laminárnemu prúdeniu v ktorom sa tekutina pohybuje v hladko 
vo vrstvách. V turbulentnom toku rýchlosť v danom bode sa stále mení (veľkosť, smer). Či 
v trubici nastane laminárne alebo turbulentné prúdenie sa dá stanoviť z Reynoldsovho čísla 
𝑅𝑒 =
𝑑𝑣
𝜐
 
Kde Re je Reynoldsovo číslo,  𝑣 je stredná rýchlosť prúdenia v trubici, 𝑑 je polomer, 𝜐 je 
kinematická viskozita. 
Ak je Reynoldsovo číslo menšie než jeho kritická hodnota je prúdenie laminárne , 
v opačnom prípade je turbulentné. Kritická hodnota býva rozmedzí 2000-2500.[9] 
 
Obrázok 4-1 Typ prúdenia v závislosti na Renoldsovom čísle[11] 
 
Turbulentné prúdenie je komplexné a je ťažké ho  vyjadriť z Navier-Stokesových rovníc 
preto sa na opis turbulentného toku používajú turbulentné modely.  
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4.2 Matematické modely turbulentného prúdenia  
Existujú 3 možné spôsoby modelovania turbulentného prúdenia 
1. Metóda priamej simulácie (DNS)- Táto metóda priamo počíta Navier-Stokesove 
rovnice. Je potrebná veľmi jemná sieť, pretože veľkosť buniek rádovo odpovedá 
veľkosti najmenších vírov. Z tohto dôvodu a teda aj časovej náročnosti je táto metóda 
nepoužiteľná pre praktické problémy 
2. Metóda veľkých vírov (LES)- Táto metóda je založená na počítaní veľkých vírov ako 
priestorovo a časovo závislých útvarov. Malé víry sú modelované. Z tohto dôvodu je 
možné použiť hrubšiu sieť ako pri metóde priamej simulácie. Výpočet menej náročný 
a rýchlejší ako pri metóde priamej simulácie.  
3. Metódy časového priemerovania- Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS)- ide 
o najpoužívanejšie metódy, ktoré modelujú všetky víry a teda riešia časovo 
spriemerované hodnoty prúdenia. [12] 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
4.2.1 Metódy časového priemerovania RANS 
Tieto metódy využívajú k popisu turbulentného prúdenia pravdepodobnostne-štatistický 
prístup. Preto sa využíva úprava rovníc pre výpočet štatisticky stredných stavov- Reynoldsove 
časové priemerovanie. Zakladá sa na fakte, že priemerná hodnota veličiny v rôznych 
časových okamihoch a z rôzne dlhých časových intervaloch bude rovnaká. 
Obrázok 4-2 Typy modelovania turbulentného prúdenia [13] 
  
- 14 - 
Všeobecnú časovo závislú veličinu ɸ je možné rozložiť na jej strednú (priemernú) 
hodnotu ɸ̅ a fluktuačnú zložku ɸ′ . 
ɸ = ɸ̅ + ɸ′  
Pre strednú hodnotu potom platí 
ɸ̅ =
1
𝑇
∫ ɸ(𝑡) ∙ 𝑑𝑡
𝑇
0
 
Zároveň platí, že priemerná hodnota fluktuácií v danom časovom intervale je nulová 
ɸ′ ̅̅ ̅̅ = 0 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Takto rozložené veličiny sú dosadené do rovnice kontinuity a do Navier-Stokesových 
rovníc. Touto úpravou sú získané Reynoldsove rovnice. 
Spriemerovaná rovnica kontinuity 
𝜕𝜌
𝜕𝑡
+
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌?̅?𝑖) = 0 
 
Reynoldsova rovnica 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌?̅?𝑖) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌?̅?𝑖?̅?𝑗) = −
𝜕?̅?
𝜕𝑥𝑖
+
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[𝜇 (
𝜕?̅?𝑖
𝜕𝑥𝑗
+
𝜕?̅?𝑗
𝜕𝑥𝑖
−
2
3
𝛿𝑖𝑗
𝜕?̅?𝑘
𝜕𝑥𝑘
)] +
𝜕
𝜕𝑥𝑗
(−𝜌𝑢′̅𝑖𝑢′̅𝑗) 
Obrázok 4-3 Znázornenie priemernej a fluktuačnej zložky 
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Člen (−𝜌𝑢′̅𝑖𝑢′̅𝑗) je tenzor Reynoldsovho napätia, ktorý súvisí s fluktuáciou rýchlostí. 
Toto napätia vzniká iba pri turbulentnom prúdení. RANS modely sa líšia teda v spôsobe 
výpočtu tohto člena. [13] 
 
 
Boussinesquova hypotéza je základom väčšiny matematických modelov turbulencie. 
Popisuje lokálny stav turbulencie vírovou (turbulentnou) viskozitou pomocou rýchlostného 
meradla u a dĺžkového meradla l ;  𝜇𝑡 ≈ 𝑙 ∙ 𝑢 
Predpoklad hypotézy- podobne ako pri laminárnom prúdení, sú turbulentné napätia 
a turbulentné toky úmerné gradientu strednej rýchlosti. 
𝜏 = 𝜇
𝑑𝑢
𝑑𝑦
 
𝜏𝑡 = 𝜇𝑡
𝜕𝒖
𝜕𝑦
 
Kde 𝜇 je laminárna viskozita, 𝜇𝑡 je vírová turbulentná viskozita, 𝜏, 𝜏𝑡 sú šmykové trenia 
laminárneho a turbulentného prúdenia. 
Všeobecne 
(−𝜌𝑢′̅𝑖𝑢′̅𝑗) = 𝜇 ∙ (
𝜕?̅?𝑖
𝜕𝑥𝑗
+
𝜕?̅?𝑗
𝜕𝑥𝑖
) −
2
3
∙ 𝜌 ∙ 𝑘 ∙ 𝛿𝑖𝑗 
Kde k je turbulentná kinetická energia 
𝑘 =
1
2
𝑢′̅𝑗𝑢′̅𝑗 
Turbulentná viskozita je vlastnosť prúdenia (nie kvapaliny), je silno závislá na miere 
turbulencie.[10] 
 
4.2.2 Turbulentné modely 
Existuje viacero turbulentných modelov, ktoré sú vhodné na rôzne typy turbulentného 
prúdenia. Rozdeľujú sa podľa počtu rovníc  
Spalart-Allmaras – jedno rovnicový model, ktorý priamo počíta turbulentnú viskozitu. 
Bol navrhnutý pre letecké aplikácie. Jeho výhodou je vhodnosť pre hrubšie výpočtové siete. 
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Je vhodný na výpočet menej náročných externých a interných prúdení a prúdenia pri stenách 
pod tlakovým gradientom ako napríklad obtekanie stien. Nie je vhodný na 3D analýzy.  
Modely k-ε sú dvoj rovnicové turbulentné modely, určujú dĺžkové a časové meradlo 
pomocou dvoch samostatných transportných rovníc. Sú riešené transportné rovnice pre kinetickú 
energiu turbulencie  a disipáciu kinetickej energie.  Reynoldsove napätia sú modelované podľa 
turbulentnej viskozity podľa Boussinesquovej hypotézy. [12] 
Standard k- ε – jedná sa o základný k-ε model. Koeficienty boli empiricky určené z plne 
turbulentných prúdení. Je robustný, často využívaný aj napriek známym obmedzeniam. Nie je 
vhodný na výpočet komplexných prúdení ,ktoré obsahujú tlakový gradient, separáciu, vysoké 
zakrivenie toku. Je vhodný na počiatočné iterácie a parametrické štúdie. Kinetická energia 
k a disipácia kinetickej energie ε sa určujú z nasledujúcich rovníc 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝑘) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝑘𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝑘
)
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐺𝑘 + 𝐺𝑏 − 𝜌𝜀 + 𝑌𝑀 + 𝑆𝑘 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝜀) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝜀𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝜀
)
𝜕𝜀
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐶1𝜀
𝜀
𝑘
(𝐺𝑘 + 𝐶3𝜀𝐺𝑏) − 𝐶2𝜀𝜌
𝜀2
𝑘
+ 𝑆𝜀 
 
Kde 𝐺𝑘 je generácia kinetickej energie turbulencie k v dôsledku gradientu strednej 
rýchlosti, 𝐺𝑏 je generácia kinetickej energie turbulencie k spôsobená vztlakom, 𝑌𝑀 je 
príspevok fluktuujúcej dilatácie pri stlačiteľnom turbulentnom prúdení k disipácii, 𝐶1𝜀 ,
𝐶2𝜀 ,  𝐶3𝜀 sú konštanty modelu, 𝜎𝑘,   𝜎𝜀 sú konštanty modelu pre turbulentné Prandtlové čísla 
pre k a ε , 𝑆𝑘, 𝑆𝜀 sú členy definované užívateľom 
Turbulentná viskozita je definovaná vzťahom 
𝜇𝑡 = 𝜌𝐶𝜇
𝑘2
𝜀
 
RNG k-ε – variant štandardného k-ε modelu. Rovnice a koeficienty sú analyticky 
odvodené. Zmeny v rovnici na výpočet disipácie energie zlepšujú vlastnosť modelovať rýchle 
toky. Je vhodný na výpočet zložitých vírivých prúdov a lokálne časovo závislého prúdenia 
(oddeľovanie látok, víry za telesami, ventilácia) . 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝑘) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝑘𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
(𝛼𝑘𝜇𝑒𝑓𝑓
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗
) + 𝐺𝑘 + 𝐺𝑏 − 𝜌𝜀 + 𝑌𝑀 + 𝑆𝑘 
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𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝜀) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝜀𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
(𝛼𝑘𝜇𝑒𝑓𝑓
𝜕𝜀
𝜕𝑥𝑗
) + 𝐶1𝜀
𝜀
𝑘
(𝐺𝑘 + 𝐶3𝜀𝐺𝑏) − 𝐶2𝜀𝜌
𝜀2
𝑘
+ 𝑆𝜀 
 
Kde 𝐺𝑘 je generácia kinetickej energie turbulencie k v dôsledku gradientu strednej 
rýchlosti, 𝐺𝑏 je generácia kinetickej energie turbulencie k spôsobená vztlakom, 𝑌𝑀 je 
príspevok fluktuujúcej dilatácie pri stlačiteľnom turbulentnom prúdení k disipácii, 𝐶1𝜀 ,
𝐶2𝜀 ,  𝐶3𝜀 sú konštanty modelu, 𝛼𝑘,   𝛼𝜀 sú inverzné efektívne Prandtlové čísla pre k a ε , 𝑆𝑘, 𝑆𝜀 
sú členy definované užívateľom 
 
Realizable k-ε – Ďalši variant štandardného k – ε modelu. Má podobné vlastnosti 
a výhody ako RNG model, je ale presnejší a stabilnejší. Jedná sa o najpresnejší 
a najvýkonnejší k- ε model  
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝑘) +
𝜕
𝜕𝑥𝑗
(𝜌𝑘𝑢𝑗) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝑘
)
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐺𝑘 + 𝐺𝑏 − 𝜌𝜀 + 𝑌𝑀 + 𝑆𝑘 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝜀) +
𝜕
𝜕𝑥𝑗
(𝜌𝜀𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝜀
)
𝜕𝜀
𝜕𝑥𝑗
] + 𝜌𝐶1𝑆𝜀 − 𝜌𝐶2
𝜀2
𝑘 + √𝑣𝜀
+ 𝐶1𝜀
𝜀
𝑘
𝐶3𝜀𝐺𝑏 + 𝑆𝜀 
Kde 𝐺𝑘 je generácia kinetickej energie turbulencie k v dôsledku gradientu strednej 
rýchlosti, 𝐺𝑏 je generácia kinetickej energie turbulencie k spôsobená vztlakom, 𝑌𝑀 je 
príspevok fluktuujúcej dilatácie pri stlačiteľnom turbulentnom prúdení k disipácii, 𝐶1𝜀 ,
𝐶2𝜀 ,  𝐶3𝜀 sú konštanty modelu, 𝜎𝑘,   𝜎𝜀 sú turbulentné Prandtlové čísla pre k a ε , 𝑆𝑘, 𝑆𝜀 sú členy 
definované užívateľom 
 
Modely k-ω - sú dvojrovnicové modely podobne ako k-ε modely. Riešia rovnicu pre 
turbulentnú kinetickú energiu k a špecifickú disipáciu energie ω. Rovnica pre špecifickú 
disipáciu energie má oproti rovnici pre ε výhodu v tom, že túto rovnicu je možné integrovať 
bez ďalších podmienok cez viskóznu podvrstvu. Modely k- ω lepšie predpovedajú záporný 
tlakový gradient a medzné vrstvy. [12] 
 
 
Standard k- ω – Dvoj rovnicový model, ktorý počíta rovnice pre k a ω. Vykazuje lepšie 
výsledky pre prúdenia pri stenách s nízkym reynoldsovým číslom. 
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Je vhodný pre modelovanie komplexných prúdení v okrajových vrstvách s tlakovými 
gradientami a pre separáciu. Môže byť použitý na časovo závislé prúdenia. 
 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝑘) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝑘𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝑘
)
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐺𝑘 − 𝑌𝑘 + 𝑆𝑘 
 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝜔) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝜔𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝜔
)
𝜕𝜔
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐺𝜔 − 𝑌𝜔 + 𝑆𝜔 
 
Kde 𝐺𝑘 je generácia turbulentnej kinetickej energie v dôsledku gradientu strednej 
rýchlosti, 𝐺𝜔 je generácia špecifickej disipácie energie ω, 𝑌𝑘,  𝑌𝜔  sú disipácie k a ω vplyvom 
turbulencie,  𝜎𝑘,   𝜎𝜀 sú turbulentné Prandtlové čísla pre k a ω, 𝑆𝑘, 𝑆ω sú členy definované 
užívateľom. 
 
 
 
Turbulentná viskozita sa vypočíta zo vzťahu 
𝜇𝑡 =
𝜌𝑘
𝜔
 
 
SST k – ω – Variant štandardného k- ω modelu. Kombinuje výhody  originálneho k- ω 
modelu pre modelovanie v blízkosti stien s výhodami štandardného k-epsilon modelu pre 
modelovanie ďalej od stien.  
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝑘) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝑘𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝑘
)
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐺𝑘 − 𝑌𝑘 + 𝑆𝑘 
 
𝜕
𝜕𝑡
(𝜌𝜔) +
𝜕
𝜕𝑥𝑖
(𝜌𝜔𝑢𝑖) =
𝜕
𝜕𝑥𝑗
[(𝜇 +
𝜇𝑡
𝜎𝜔
)
𝜕𝜔
𝜕𝑥𝑗
] + 𝐺𝜔 − 𝑌𝜔 + 𝑆𝜔 
 
Reynolds stress – reynoldsove napätia sú počítané priamo z transportných rovníc (počíta 
šesť nezávislých reynoldsových napätí pomocou šesť diferenciálnych rovníc), vyhýbajúc sa 
predpokladu izotopickej viskozity ako  je to pri ostatných model. Je vhodný na modelovanie 
vysoko vírivých prúdov ako napríklad (rotujúce prúdenie, vírivé zapaľovanie s veľkými 
vírmi, cyklóny). Jeho nevýhodou je náročnosť na počítač a nižšia stabilita výpočtu. Tieto 
nároky nevykazujú zvýšenú presnosť oproti modelom založených na turbulentnej viskozite. Je 
vhodný na modelovanie prúdení v ktorých prevažujú víry alebo rotácie. [12]  
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5 Simulácia modelového reaktora výroby anilínu 
Predmetom práce bola matematická simulácia toku v modelovom hydrogenačnom 
reaktore na výskum procesu hydrogenácie nitrobenzénu na anilín. 
5.1 Výroba anilínu 
Anilín je jednou zo základných látok chemického priemyslu. Od historického využitia pri 
výrobe pigmentov sa v súčasnosti jeho spotreba presunula do oblasti polyuretánov (výroba 
metyléndifenyldiizokyanátu MDI) a taktiež výroby gumárskych chemikálií (výroba 
urýchľovačov a antidegradantov na báze difenylamínu a p-fenyléndiamínu). Svetová výroba 
anilínu je v súčasnosti na úrovni okolo 6 mil. t/rok. 
 Na rozdiel od tradičných spôsobov prípravy anilínu destiláciou uhoľného dechtu je 
súčasná výroba anilínu založená na chemickej reakcii 
C6H5NO2            +     3 H2        =    C6H5NH2   +   2 H2O  ΔHo298 = -4,5 . 105 kJ/kmol 
                   Nitrobenzén     +    vodík       =    anilín       +    voda 
ΔHo298 je štandardná reakčná entalpia 
Skutočný proces vzniku anilínu je samozrejme zložitejší. Pre zaujímavosť je uvedená 
reakčná schéma hydrogenácie nitrobenzénu na anilín podľa Geldera a kol.  Ešte zložitejšia 
schéma sa spája so vznikom vedľajších a následných produktov hydrogenácie. 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázok 5-1 Hydrogenácia nitrobenzénu na anilín 
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Anilín je teda vyrábaný hydrogenáciou nitrobenzénu vodíkom na heterogénnych 
katalyzátoroch. Reakcia sa vyznačuje uvoľnením veľkého množstva tepla, adiabatická teplota 
reakcie je až okolo 1300 oC. 
Väčšina v súčasnosti vyrábaného anilínu sa donedávna produkovala procesmi v parnej 
fáze na meďnatých katalyzátoroch, kedy sa hydrogenácia uskutočňuje pri nízkom tlaku vo 
veľkom nadbytku vodíka, ktorý absorbuje uvoľnené reakčné teplo.  
(Pozn.  Proces výroby anilínu v Borsodchem MCHZ v Ostrave je tiež v parnej fáze – má 
kapacitu okolo 170 000 t/rok. Produkuje anilín pre výrobu MDI v závode v Maďarsku).  
Moderné spôsoby výroby anilínu sú zamerané na procesy uskutočňované v kvapalnej 
fáze kvôli významnej redukcii objemu zariadení a znížení nákladov na cirkuláciu vodíka. 
Procesy v kvapalnej fáze sa uskutočňujú na katalyzátoroch na báze vzácnych kovov (Pt, Pd), 
ktoré sa vyznačujú vysokou aktivitou a teda veľmi nízkym obsahom v reakčnej zmesi. 
Jednou z možností výroby anilínu v kvapalnej fáze je hydrogenácia nitrobenzénu 
v cirkulačnom prebublávanom reaktore (gas lift reactor), kde je cirkulácia zabezpečená 
prebublávaním jednej vetvy reaktora vodíkom. Prúdenie kvapaliny súčasne zabezpečuje 
rozmiešanie katalyzátora v reakčnej zmesi. Miešanie zmesi prúdom vodíka nahrádza použitie 
miešadiel, ktoré sú v podmienkach hydrogenácie (vysoký tlak a teplota) konštrukčne 
a ekonomicky náročné. Takýto spôsob miešania je súčasne dostatočne intenzívny na 
zamedzenie lokálneho prehrievania zmesi a nárast obsahu nežiaducich vedľajších produktov 
reakcie (cyklohexanón, dicyklohexylamín). 
Reakcia hydrogenácie je v kvapalnej fáze veľmi rýchla, prakticky úplná konverzia 
nitrobenzénu sa dosahuje za niekoľko sekúnd, hlavnou úlohou reaktora je teda zabezpečiť 
rýchle rozmiešanie vstupujúcich surovín, aby sa zabránilo lokálnemu prehrievaniu zmesi, 
pretože väčšina reakčného tepla sa uvoľňuje okamžite v momente zmiešania surovín. 
V samotnom reaktore cirkuluje už zhydrogenovaný produkt – anilín, jednotlivé zóny reaktora 
sa využívajú na oddelenie parnej fázy (vodík a vodná para) a separáciu katalyzátora 
z odvádzaného produktu. 
Uvoľnené reakčné teplo sa využíva jednak na odparenie vody vznikajúcej reakciou, 
jednak na výrobu tepla vo forme vodnej pary, ktorá sa môže produkovať vo vonkajšom plášti 
reaktora. Väčšinou práve množstvo využitého tepla rozhoduje o ekonomickej úspešnosti 
procesu. Výhoda procesov v kvapalnej fáze je taktiež v jednoduchšom spôsobe prenosu tepla 
vzhľadom na vyššie dosahované koeficienty prestupu tepla z kvapalnej fázy oproti parnej 
fáze. 
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5.2 Modelový hydrogenačný reaktor 
Modelový hydrogenačný reaktor výroby anilínu z nitrobenzénu bol realizovaný vo 
VUCHT, a.s. (Výskumný ústav chemickej technológie) na pracovisku v Šali v rámci riešenia 
projektu financovaného zo zdrojov EU „Hydrogenácie v kvapalnej fáze“, ITMS kód projektu 
26220220144. Cieľom jeho realizácie bolo overiť platnosť výsledkov laboratórneho výskumu 
a získať údaje pre návrh veľkokapacitného procesu výroby anilínu v kvapalnej fáze.   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázok 5-2 hlavné časti 
modelového reaktora 
Obrázok 5-3 Modelový reaktor v 
skutočnosti 
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Zariadenie je zostrojené ako cirkulačný prebublávaný reaktor (gas lift reactor), v ktorom 
sú suroviny a katalyzátor dávkované na spodok vzostupnej časti reaktora. V mieste vstupu sú 
suroviny okamžite zmiešavané s cirkulujúcim prúdom reakčných produktov prichádzajúcich 
zo zostupnej vetvy reaktora. 
Cirkulácia je udržiavaný rozdielom hydrostatických tlakov vo vzostupnej a zostupnej 
vetve reaktora spôsobeným znížením hustoty zmesi vo vzostupnej vetve primiešavaním plynu 
– vodíka. Takéto usporiadanie má samoregulačné vlastnosti – prúd reakčnej zmesi zväčšuje 
rýchlosť toku, až kým odpor prúdenia nevykompenzuje vytvorený tlakový rozdiel.   
Konštrukcia reaktora R9.01 je štíhla, vzostupná aj zostupná vetva sú tvorené rúrkami 
s priemermi 42mm. Takáto koncepcia bola zvolená s ohľadom na návrh veľkokapacitného 
reaktora, pretože ten sa dá bez veľkého rizika vytvoriť paralelným zapojením príslušného 
počtu rúrok na spôsob rúrkového výmenníka tepla, čím bude zabezpečená aj funkcia prívodu 
príp. odvodu tepla. (Pozn. pre reaktor výroby anilínu je možné počítať s počtom rúrok 400 – 
600.) Zostupná rúra bez významného vývoja tepla môže byť aj pre veľký reaktor jedna so 
správne dimenzovaným priemerom vzhľadom na dosahované rýchlosti prúdenia a straty tlaku 
v potrubí. Distribútor a separátor plynu môžu byť taktiež spoločné. 
Prúd reakčnej zmesi zo vzostupnej vetvy je privedený do hlavy reaktora – separátora, kde 
dochádza k oddeleniu prevažnej časti nezreagovaného vodíka a uvoľnenej vodnej pary. Takto 
odplynená zmes s väčšou hustotou odchádza spolu spodkom separátora do zostupnej rúry. 
V dolnej časti zostupnej rúry je inštalovaný vstavaný filter na separáciu častíc heterogénneho 
katalyzátora a filtráciou vyčistená menšia časť reakčnej zmesi je odvádzaná na ďalšie 
spracovanie. Väčšia časť cirkuluje v reaktore a je využívaná ako prostredie pre utlmenie 
tepelného efektu hydrogenačnej reakcie znížením vstupných koncentrácií zložiek a taktiež pre 
vytvorenie správnej koncentrácie suspenzie katalyzátora. 
Správna funkcia cirkulačného prebublávaného reaktora je zaručená dosiahnutím zvolenej 
rýchlosti cirkulácie tak, aby bolo zaistené potrebné zriedenie vstupujúcich surovín 
a obmedzený významný nárast teploty v mieste vstupu. Taktiež musí zabezpečiť potrebný 
odvod reakčného tepla cez stenu vetiev reaktora (najmä vzostupnej). Všetky spomínané 
faktory vplývajú na úroveň dosahovanej selektivity procesu a spotrebu katalyzátora, ktorý 
tvorí významnú ekonomickú položku procesu. 
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5.3 Model reaktora 
Model reaktora bol vytvorený na základe technickej dokumentácie dodanej z VUCHT, 
a.s. Na vytvorenie geometrie bol využitý program Solidworks. Jedná sa o parametrický 3D 
CAD (computer-aided design) systém. Model bol zložený z viacerých častí, ktoré boli 
následne spojené do zostavy. Takýto postup bol výhodnejší a flexibilnejší ako vytvorenie 
modelu z jednej časti. Výška celého reaktoru je približne 5,7 m a vzdialenosť vzostupnej 
a zostupnej vetvy je 200 mm. Hrúbka stien vzostupnej a zostupnej vetvy je 4 mm. Reakcia 
prebieha takmer iba vo vzostupnej vetve (vľavo), pravá (zostupná) časť  slúži na zabezpečenie 
cirkulácie a odfiltrovanie katalyzátora.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 Obrázok 5-4 Celkový pohľad 
na reaktor č.1 
Obrázok 5-5 Celový pohľad 
na reaktor č.2 
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5.4 Spodná časť reaktora 
V spodnej časti reaktora sa nachádzajú vstupy tekutín (vodík, nitrobenzén) a výstup pre 
anilín. Na výstupe musí byť určitý tlak, preto bola vytvorená ďalšia rúrka s vonkajším 
priemerom 21,30 mm a dĺžkou 4 m. V zostupnej časti bolo vytvorené zúženie, ktoré je  
v skutočnosti pórovitý materiál slúžiaci na filtráciu anilínu. Na distribúciu vodíku bola 
použitá dýza s piatimi otvormi s priemerom 2 mm. Dýza zaručuje správne vlastnosti a smer 
prúdenia vodíka. Rúrka, ktorou vstupuje nitrobenzén má vonkajší priemer 27 mm. Hrúbka 
stien v spodnej časti je rovnaká ako pri vzostupnej a zostupnej časti, teda 4 mm. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázok 5-6 Rez spodnou časťou reaktora 
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Obrázok 5-7 dýza na distribúciu vodíka 
Obrázok 5-8 Detail dýzy 
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5.5 Oddeľovacia nádoba 
 
V oddeľovacej nádobe sa uskutočňuje separácia vodíka od anilínu. Vodík odchádza 
výstupom na vrchu nádoby. Vzostupná vetva sa pripája do oddeľovača pod uhlom 5 stupňov, 
takto je vytvorené usmernené špirálovité prúdenie a tým sa zlepší oddeľovanie látok. 
Oddeľovač má výšku 880 mm . Hrúbka steny nádoby je 8 mm. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
Obrázok 5-9 Pohľad zhora na reaktor 
Obrázok 5-10 Rez 
oddeľovacou nádobou reaktora 
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5.6 Chladič 
Z dôvodu potreby chladenia bol vytvorený chladič. Jedná sa o plášť s hrúbkou 5 mm , 
ktorý je pripevnený na vzostupnú vetvu. Chladená je iba vzostupná vetva, keďže iba v nej 
prebieha reakcia a chladič dokáže dostatočne ochladiť zmes. Výška chladiča je 3800 mm, 
veľkosť otvorov na vstup a výstup chladiacej vody je 28,5 mm. 
  
Obrázok 5-11 Celkový 
pohľad na chladič 
Obrázok 5-12 Rez spodnou časťou 
chladiča 
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6 Analýza 
Na riešenie problému bol použitý program Ansys Fluent. Jedná sa o CFD (Computational 
Fluid Dynamics) systém so širokým využitím v oblasti dynamiky tekutín ako napríklad  
prúdenie, turbulencia, prenos tepla, reakcie. Program využíva metódu konečných objemov. 
Analýza pozostávala z 3 častí.  
V prvej časti bola prevedená optimalizácia rýchlosti cirkulácie v celom reaktore. Z tejto 
simulácie boli odčítané rýchlosti a zloženie zmesi v určitých miestach. Tieto hodnoty boli 
následne použité v ďalších analýzach. 
V druhej časti bola skúmaná koncentrácia anilínu vo oddeľovacej nádobe v závislosti na 
rýchlosti cirkulácie. 
V tretej časti bola prevedená optimalizácia chladenia pre optimálnu rýchlosť cirkulácie.  
 Takýto postup bol zvolený s ohľadom na rýchlosť a presnosť výpočtov ( kde bolo možné 
zamerať sa na detaily) a časovú náročnosť a na možnosť experimentovať s parametrami. 
Taktiež je takýmto spôsobom možné rýchlejšie navrhovať a optimalizovať jednotlivé časti 
reaktoru.  
Výpočtová sieť 
V prvom kroku bolo nutné vytvoriť výpočtovú sieť (mesh). Jemnosť a kvalita výpočtovej 
siete je dôležitý faktor, od ktorého závisí presnosť ale aj dĺžka výpočtu. Príliš hrubá 
výpočtová sieť môže viesť k nepresnému výsledku a príliš jemná sieť môže viesť k dlhému 
výpočtu. Minimálna vzdialenosť bodov bola nastavená na 1 mm. Ako  základný prvok bol 
použitý štvorsten.  
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Obrázok 6-1 výpočtová sieť v spodnej časti reaktora 
Obrázok 6-2 Detail výpočtovej siete 
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Obrázok 6-3 Výpočtová sieť chladiča 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
Obrázok 6-4 Výpočtová sieť separátora 
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Nastavenia 
Po vytvorení mriežky bolo možné postúpiť na nastavenia analýzy, ktoré boli spoločné pre 
všetky analýzy.  
Hlavné nastavenia 
Predmetom záujmu bola analýza reaktora v prevádzke, z toho dôvodu bola nastavená 
analýza v ustálenom stave (steady). Keďže sa jedná o viac fázový tok bolo  potrebné zapnúť 
gravitáciu (g = -9,81 m/s2). 
Modely a materiály 
Pred začatím samotného výpočtu je nutné nastaviť modely, podľa ktorých sa budú 
počítať vlastnosti a správanie sa látok.   
Model prúdenia pri viacfázovom toku bol nastavený podľa očakávaného charakteru 
prúdenia. Bol použitý Eulerov model, ktorý je  najvšeobecnejší a najkomplexnejší model 
a dokáže simulovať oddelené fázy, ktoré sa navzájom ovplyvňujú. Je vhodný na simuláciu 
veľkého počtu bublín (disperziu).  
Ako primárna fáza bol zvolený vodík. Ako sekundárna fáza bol zvolený anilín a nie 
nitrobenzén, ktorý v skutočnosti vstupuje do reaktora, je to spôsobené tým, že reakcia 
nitrobenzénu s vodíkom prebieha takmer okamžite, to znamená, že v reaktore sa nachádza 
anilín. Takouto úpravou nie je potrebné simulovať reakciu látok. Taktiež sa zjednoduší 
výpočet. V nasledujúcej tabuľke sú uvedené vlastnosti látok. 
Tabuľka 1 Vlastnosti látok pri pracovných podmienkach 
Vlastnosti nitrobenznén anilín vodík 
Mólová entalpia (kJ/kgmol) 40426,871 59431,465 3571,401 
Mólová hmotnosť 123,109 93,129 2,016 
Hustota (kg/m3) 1067,512 906,567 1,146 
Tepelná kapacita(kJ/kg∙K) 1,212 2,204 14,249 
Tepelná vodivosť (W/m∙K) 0,112 0,123 0,229 
Viskozita (cP) 0,532 0,464 0,012 
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V simulácii nie je potrebné špeciálne zohľadňovať správanie sa suspenzie 
hydrogenačného katalyzátora, ktorého obsah v zmesi je, vzhľadom na jeho vysokú aktivitu, 
iba na úrovni stotín percenta a celkové vlastnosti zmesi prakticky neovplyvňuje. 
Viskózny model je dôležitý bod nastavenia. Jedná sa o nastavenie parametrov 
laminárneho alebo turbulentného prúdenia. V tejto úlohe sa vyskytuje turbulentné prúdenie, 
oddeľovanie fáz a prúdenie pri stenách, a preto je nutné použiť jeden z turbulentných 
modelov. Bol použitý model SST k-𝜔. Jedná sa o najvhodnejší a veľmi presný model. Je to 
kombinácia modelov k-omega, ktorý vhodne popisuje tok pri stenách a k-epsilon, ktorý 
presne popisuje prúdenie vo voľnom objeme prúdiacej tekutiny. 
6.1 Optimalizácia rýchlosti cirkulácie 
Táto analýza sa zaoberala optimalizáciou rýchlosti cirkulácie v reaktore a zistením 
hodnôt rýchlosti a zloženia v určitých miestach, ktoré budú následne použité v ďalších 
analýzach. 
Okrajové podmienky 
Boli uskutočnené 3 analýzy pri rôznych rýchlostiach (množstve vstupujúcich látok). 
V prvej analýze bola nastavená rýchlosť vstupujúceho (velocity inlet) vodíku 0,1 m/s 
a rýchlosť anilínu 0,016 m/s. 
V druhej analýze bola zvýšená rýchlosť vstupujúceho (velocity inlet) vodíku na 0,5 m/s 
a rýchlosť anilínu na 0,1 m/s. 
V tretej analýze bola ešte zvýšená  rýchlosť vstupujúceho (velocity inlet) vodíku na 0,75 
m/s a rýchlosť anilínu na  0,1 m/s. 
Na výstupy bol použitý výstup do určeného tlaku (pressure outlet) 
Tlak pri ktorom sa bude uskutočňovať analýza (Operating pressure) bol nastavený na 2 
MPa. Tým nebolo potrebné nastavovať tlakovú diferenciu (gauge pressure) na výstupe 
z reaktora, v skutočnom systéme tvorenú redukčným ventilom.  
Výsledky 
Bola sledovaná rýchlosť prúdenia zmesi v reaktore v závislosti od prietoku vstupujúceho 
plynu( hodnota prietoku je pri konštantnom priereze určená rýchlosťou prúdenia na vstupe).  
V reálnych podmienkach  je možné rýchlosť cirkulácie zvyšovať prídavkom plynu iba do 
určitej hodnoty. Ďalšie zvyšovanie prietoku plynu sa už prejaví narušením homogenity zmesi, 
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vznikom veľkých bublín až nakoniec úplnou zmenou charakteru prúdenia (kvapalina 
rozprášená v prúde plynu). Podmienky pre reakciu sa už v tejto oblasti toku nezlepšujú, 
naopak sa zvyšujú energetické náklady na cirkuláciu plynu. Na jednotlivých obrázkoch je 
znázornené zvyšovanie rýchlosti cirkulácie s objemovým prietokom vstupujúceho plynu i keď 
je potrebné konštatovať, že tento nárast nie je lineárny (aj v reálnych podmienkach sa 
rýchlosť cirkulácie v takomto type reaktora zvyšuje maximálne na hodnotu okolo 2 m/s 
v prípade „normálnej kvapaliny“)  
 
 
 
 
 
 
  
Obrázok 6-5 Znázornenie rýchlosti v spodnej časti reaktora (vvodik=0,1 m/s) 
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Obrázok 6-6 Znázornenie rýchlosti v spodnej časti reaktora (vvodik=0,5 m/s) 
Obrázok 6-7 Znázornenie rýchlosti v spodnej časti reaktora (vvodik=0,75 m/s) 
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Obrázok 6-8 Znázornenie rýchlosti v smere y v spodnej časti reaktora (vvodik=0,5 
m/s) 
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V oddeľovacej nádobe bolo sledované usmernené prúdenie zmesi, ktoré zaručuje 
správne oddelenie fáz. V prípade nižších prietokov plynu (obr. 6-5 a 6-6) sú zreteľné oblasti 
parokvapalnej zmesi v spodnej časti nádoby a oddeleného plynu v hornej časti. V prípade 
zvýšeného prietoku plynu je viditeľné intenzívne premiešavanie objemu celej nádoby, 
oddelenie plynu od kvapaliny nie je dobré, môže dochádzať k úniku kvapiek spolu s prúdom 
plynu a naopak cirkulácia v reaktore je brzdená vysokým obsahom plynu v kvapaline. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázok 6-9 Znázornenie rýchlosti v separátore (vvodik=0,1 m/s) 
Obrázok 6-10 Znázornenie rýchlosti v separátore (vvodik=0,5 m/s) 
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Z porovnania analýz prúdenia v dvoch rozhodujúcich častiach reaktora vyplýva, že optimum 
vzhľadom na prietok plynu bude ležať vo vnútri študovaného intervalu, blízko hodnoty 
vstupnej rýchlosti 0,5 m/s. 
6.2 Analýza koncentrácie vo oddeľovacej nádobe 
 Boli prevedené 3 analýzy, ktoré sa zaoberali oddeľovaním fáz a tým pádom aj zložením 
zmesi v oddeľovacej nádobe. Parametre na vstupe do separátora boli určené z predošlej 
analýzy. V nasledujúcej tabuľke sú uvedené hodnoty rýchlostí a zloženia vstupujúcej zmesi 
do veľkej nádoby. 
Tabuľka 2 Parametre vstupujúcej zmesi 
Číslo analýzy Rýchlosť vodíka Objemový 
prietok vodíka 
Rýchlosť 
pohybu zmesi 
Podiel kvapalnej 
fázy 
1 0,1 m/s 0,033 l/s 0,7 m/s 80% 
2 0,5 m/s 0,17 l/s 1,01 m/s 70% 
3 0,75 m/s 0,25 l/s 1,25 m/s 60% 
Obrázok 6-11 Znázornenie rýchlosti v separátore (vvodik=0,75 m/s) 
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Ako výstupy boli použité výstupy do určeného tlaku (pressure outlet). Výstupný otvor plynu 
mal nulovú tlakovú diferenciu (vid kap. 6-1), hodnota tlakovej diferencie v spodnom 
výstupnom otvore bola nastavená na 5 kPa, čím bolo zabezpečené udržanie hladiny kvapaliny 
v potrebnej výške. 
Výsledky analýz 
Z reaktora vystupuje anilín s malým podielom jemných bubliniek vodíka, ktoré sa v 
modelovom zariadení odstraňujú spolu s ďalším množstvom plynu vznikajúcim pri expanzii 
zmesi na atmosférický tlak. 
Pri nízkej rýchlosti vodíka je odlúčenie plynu od kvapaliny dobré, zretelne vidno vytvorenie 
hladiny v oblasti vstupného hrdla. Cirkulácia je však pomalá, čo môže viesť k lokálnemu 
prehrievaniu reaktora. Pri tejto rýchlosti je možné dávkovať iba malé množstvo nitrobenzénu 
a teda aj odoberať malé množstvo anilínu.  
Pri vstupnej rýchlosti 0,75 m/s, dochádza vplyvom vysokého podielu parnej fázy ku 
zvyšovaniu hladiny v separátore a oddelovanie fáz nie je tak dobré. Zvyšovanie rýchlosti 
cirkulácie a teda aj možné zvýšenie výkonu reaktora už nie je príliš významné. 
Ako najvhodnejšia rýchlosť vodíku sa javí rýchlosť 0,5 m/s. Pri tejto rýchlosti je možné 
zvýšiť dávkovanie nitrobenzénu a je teda možné zvýšiť aj odber anilínu. Popritom 
v separátore ešte stále dochádza k dobrému oddeleniu parnej a kvapalnej fázy. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázok 6-12 Znázornenie koncentrácie anilínu (vvodik=0,1 m/s) 
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Obrázok 6-13 Znázornenie koncentrácie anilínu (vvodik=0,5 m/s) 
Obrázok 6-14 Znázornenie koncentrácie anilínu (vvodik=0,75 m/s) 
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6.3 Optimalizácia chladenia 
Boli prevedené 3 simulácie na určenie optimálnej rýchlosti chladiacej vody. Bola 
sledovaná teplota na vrchu vzostupnej vetvy, kde by teplota mala dosahovať  vzhľadom na 
rýchlosť a selektivitu reakcie hodnotu 440 K a taktiež bolo sledované ohriatie chladiacej 
vody. 
Výpočtová oblasť sa skladala zo vzostupnej vetvy a chladiča, ostatnú časť reaktora 
nebolo nutné simulovať, keďže odvod tepla cez steny reaktora je nevýznamný oproti výkonu 
vodného chladenia. Rýchlosť prúdenia zmesi zodpovedala rýchlosti cirkulácie pri vstupe 
plynu s rýchlosťou 0,5 m/s. 
Modely a materiály 
Bol zvolený výpočtový model s uvažovaním troch fáz – vodíka, anilínu a vody. 
Bol zapnutý modul Energia, ktorý umožní nastaviť teplotu a simulovať prestup tepla 
medzi fázami. Na výpočet koeficienta prestupu tepla (Heat transfer  coefficient) medzi fázami  
bol zvolený postup podľa Hughmarka. 
Následne boli definované fázy. Ako primárna fáza bola nastavená voda, ktorá sa  
nachádza v chladiči. Rovnako ako aj v predchádzajúcich analýzach ako sekundárna fáza bol 
zvolený anilín. Reakčné teplo, ktoré vznikne pri reakcii bolo vnesené do systému pomocou 
umelo zvýšenej vstupnej teploty anilínu. Ako sekundárna fáza bol zvolený vodík. 
Na steny reaktora bola použitá oceľ, jej vlastnosti sú zohľadnené v databáze výpočtového 
programu. 
Okrajové podmienky 
Z predchádzajúcich analýz bola prevzatá optimálna rýchlosť cirkulácie (rýchlosť vodíka 
0,5 m/s , rýchlosť anilínu 0,1 m/s). 
Boli uskutočnené 3 analýzy pre vstupné rýchlosti prúdenia vody 0,1 0,5 a 0,75 m/s 
Konštantné parametre cirkulácie boli simulované vstupom (velocity inlet). Parametre 
tohto vstupu boli rýchlosť 0,9 m/s a pomer fáz bol 90% anilín. 
 Rozdiel oproti predchádzajúcim simuláciám bol v tom, že pracovný tlak (operating 
pressure) bol atmosférický tlak (101 kPa). Tento tlak sa nachádza v chladiči. Z tohto dôvodu 
bola hodnota gauge pressure výstupu vzostupnej vetvy nastavená na 1,9 MPa, tak aby bol 
výsledný tlak 2 MPa. Táto analýza bola uskutočnená pri teplote 440 K . 
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Výsledky 
Z prvej analýzy je jasné, že vstupná rýchlosť chladiacej vody 0,1 m/s  nie je vhodná na 
chladenie zmesi. Síce ochladí zmes na požadovanú teplotu 440 K ale sama sa zohreje na 
teplotu blízku teploty varu, čo by viedlo k ďalším problémom. Existuje možnosť ako zabrániť 
varu zvýšením tlaku v chladiči, čo by ale znamenalo vyššiu produkciu vodného kameňa na 
stenách zariadenia a perspektívne zníženie koeficienta prestupu tepla.  
Pri rýchlosti chladiacej vody (0,75 m/s) je odber tepla príliš vysoký vzhľadom na teplo 
produkované reakciou, čo vedie k výraznému ochladeniu zmesi. V praxi by taktiež boli 
vysoké náklady na cirkuláciu chladiacej vody. Táto rýchlosť nie je vhodná na chladenie 
zmesi. 
 Pri vstupnej rýchlosti vody 0,5 m/s sa uskutočňuje optimálne chladenie zmesi. Zmes je 
ochladená na 440 K s tolerovanou odchýlkou. Taktiež samotná chladiaca voda sa zohreje iba 
o 20 K čo je v rámci zaužívaných hodnôt pre teplotu vody v chladiacich okruhoch. 
 
Obrázok 6-15 Znázornenie teploty v spodnej časti chladiča 
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Obrázok 6-16 znázornenie teploty vo vrchnej časti chladiča ( vvoda=0,1 m/s) 
Obrázok 6-17 znázornenie teploty vo vrchnej časti chladiča ( vvoda=0,5 m/s) 
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Obrázok 6-18 znázornenie teploty vo vrchnej časti chladiča ( vvoda=0,75 m/s) 
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7 Záver 
Úlohou tejto práce bolo simulovať tok tekutín v cirkulačnom reaktore. Cirkulačný reaktor 
je všeobecný reaktor, vhodný na výrobu mnohých látok. V tomto prípade bol vybratý ako 
modelový proces výroba anilínu. Postup analýzy sa skladal z vytvorenia 3D modelu 
v programe Solidworks a následným prenesením geometrie do programu Ansys Fluent, 
v ktorom bola vytvorená výpočtová sieť a spravená simulácia chovania tohto reaktora.  
Simulácia sa zameriavala na analýzu rýchlosti zmesi, pomer jednotlivých fáz v reaktore, 
a zisťovala sa účinnosť chladenia pomocou vonkajšieho vodného plášťa.  
Bol optimalizovaný prietok plynu s ohľadom na vhodnú rýchlosť prúdiacej tekutiny 
a separáciu fáz v hornej časti reaktora. Ako optimálna rýchlosť prúdenia kvapaliny bola 
určená hodnota 1,01 m/s dosiahnutá pri objemovom prietoku vstupujúceho plynu 0,17 l/s  
Optimálny prietok chladiacej vody v plášti reaktora bol vypočítaný 0,24 l/s. Tento prietok 
vody dokáže zabezpečiť teplotu rekčnej zmesi 440 K na vstupe do separátora. 
Na základe znalosti kinetiky chemickej reakcie a poznatkov o prúdení reakčnej zmesi 
v zariadení je možné s použitím matematických metód s väčšou istotou navrhovať zariadenia 
s väčšou kapacitou až do veľkosti výrobných reaktorov. 
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